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تاتع اتلاف انرشی تررسی شده است.  الکتریک استاتیک، ضریة شکست استاتیک، گاف اپتیکی ودر کار حاضر ثاتت دی -چکیده 

 .افسار کوانتوم اسپرسو صورت گرفته استی تاتعی چگالی و تا استفاده از نرمپتانسیل در چارچوب نظریههحاسثات تا استفاده از روش شثه

و   x ،y ثیک در راستاهای و ترای فاز ارتوروه 72/1و  54/1ته ترتیة  zو x دست آهده ترای فاز هگساگونال در راستاهای ضریة شکست ته

z  چنین هقدار گاف اپتیکی ترای فاز هگساگونال و ارتوروهثیک در راستاهای تاشند، هنهی 63/1و  54/1، 54/1ته ترتیةx ،y   وz  هحاسثه

    .اندشده

 

 الکتشیک، ضشیة ؿکؼت، گاف اپتیکی.تاتع اتلاف اًشطی، ثاتت دی  -کلیذ ٍاطُ

 

 

A Study of optical properties of Calcium Carbonate compound in 

hexagonal  (calcite) and orthorhombic (aragonite) phases  
 

Salehi, Hamdollah; Shanbedi, Amin; Amiri, Peiman  

 Department of Physics, Shahid Chamran University, Ahwaz 

 
Abstract- At the present work, static dielectric constant, static refractive index, optical band gap and the energy dissipation 

function are have been studied. The calculations have been performed with pseudopotential method in density functional 

theory framework by using Quantume Espresso package. The obtained refractive index for the hexagonal phase in the x and z 

directions are 1/45 and 1/27, respectively, and for the orthorhombic phase at x, y and z directions are 1/48, 1/45 and 1/36 

,respectively. Moreover is calculated the optical band gap of hexagonal and orthorhombic phases at x, y and z directions. 

 

Keywords: energy dissipation function, static dielectric constant, refractive index, optical band gap.

اپتیکی ترکیة کلسین کرتنات در فازهای هگساگونال)کلسیت( و  هایویصگیی هطالعه

 ارتوروهثیک)آراگونیت(
 ؛ اهیشی، پیواى اهیي، ؿٌثذی ؛ كالحی، حوذالله

 اَّاص گشٍُ فیضیک، داًـگاُ ؿْیذ چوشاى،
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 هقدهه -1

تشیي هَاد هعذًی اػت ٍ تِ کلؼین کشتٌات یکی اص فشاٍاى 

دلیل کاستشدّای فشاٍاى اص اّویت صیادی تشخَسداس 

تشیي هَاد هعذًی غیش [. ایي تشکیة تِ عٌَاى اسصاى1اػت]

 آلی تداسی دس دػتشع ؿٌاختِ ؿذُ اػت. کلؼین

کشتٌات یک چٌذ سیختی اػت ٍ تِ طَس طثیعی دس ػِ 

[. 2گیشد]فشم کلؼیت، آساگًَیت ٍ ٍاتشیت ؿکل هی

تاؿذ کِ دس دهای اتاق داسای کلؼیت فاص ّگضاگًَال آى هی

پایذاستشیي ؿکل تلَسی اػت ٍ یک عایك تا گاف ًَاسی 

ّای فیضیکی پْي اػت، هطلَب تَدى آى تِ خاطش ٍیظگی

ّای كٌعتی ٍ فٌی آى دس کاستشدآى ٍ هٌاػة تَدى 

چٌیي فاص [. ّن3)پلاػتیک، لاػتیک، ًماؿی ٍ......( اػت]

ّای اپتیکی آى ّگضاگًَال کلؼین کشتٌات تِ علت ٍیظگی

ای هْن تشای اتضاسّای اپتیکی هثل فیلتشّای لطثؾ هادُ

 ًَس اػت.

ّای صًذُ دس دهای پایذاس اػت ٍ دس ًوًَِآساگًَیت ؿثِ

-گشاد تِ کلؼیت تثذیل هیی ػاًتیسخِد 400تا  300

 751تا  660ّای غیش صًذُ دس دهای ؿَد ٍ دس ًوًَِ

گشاد تِ ّواى ػشعت تِ کلؼیت تثذیل ی ػاًتیدسخِ

[. آساگًَیت دس هَاد هختلف كٌعتی کِ تِ 4ؿَد]هی

-کاس هیّا تِی سًگی، فیلتشّا ٍ خویش دًذاىعٌَاى هادُ

ست ؿواتیک تشکیة تِ كَ 1[. ؿکل 5سًٍذ، هْن اػت]

کلؼین کشتٌات سا دس دٍ فاص ّگضاگًَال ٍ استَسٍهثیک 

 دّذ.ًـاى هی

  
 الف                                ب               

 : الف: ػاختاس ّگضاگًَال، ب: ػاختاس استَسٍهثیک. 1ؿکل 

 

 

 

 روش انجام هحاسثات
اػتفادُ ی تاتعی چگالی ٍ تا هحاػثات دس چاسچَب ًظشیِ

ی هحاػثاتی کَاًتَم اػپشػَ اًدام ؿذُ اػت، کِ اص تؼتِ

ؿن  -ی کَّيرسُهعادلات تک 1ی هحاػثاتیدس ایي تؼتِ

-هَج الکتشٍىپتاًؼیل ٍ تؼط تاتعتا اػتفادُ اص سٍؽ ؿثِ

گشدد. دس ّای ظشفیت تش حؼة اهَاج تخت حل هی

ّای ػاختِ ؿذُ تِ سٍؽ تاس پتاًؼیلهحاػثات اص ؿثِ

 2(GGAی تمشیة ؿیة تعوین یافتِ )ؼتِ تش پایِپای

ّای ّوگشایی لاصم، این. پغ اص اًدام تؼتاػتفادُ کشدُ

اًتخاب  Ry60همذاس اًشطی لطع تاتع هَج تخت تشاتش تا 

ی اٍل تشیلَئي، تا گیشی تش سٍی ًاحیِگشدیذ. اًتگشال

تِ تشتیة تشای  255  ٍ435اػتفادُ اص هؾ 

 فاصّای ّگضاگًَال ٍ استَسٍهثیک اًدام گشدیذ.

 نتایج
الکتشیک هختلطّای اپتیکی یک هادُ سا تا تاتع دیٍیظگی

)( تَاى ػایش تَاى تَكیف ًوَد ٍ تا تعییي آى هیهی

پاساهتشّای اپتیکی سا ًیض تِ دسػتی تِ دػت آٍسد، کِ 

 تَاى آى سا تِ كَست صیش ًَؿت:هی

)()()( 21  i  (1                               )

                                                        

2)(الکتشیک ػْن هََّهی تاتع دی   ِی صیش تا ساتط

 ؿَد:دادُ هی

KdEE
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




  (2      )

    
                                                                                                                                                             

تههِ تشتیههة   i  ٍjهههاتشیغ دٍ لطثههی،   Mکههِ دس آى 

تهاتع تَصیهع فشههی تهشای      ifّهای اٍلیهِ ٍ ًْهایی،    حالت

-ام هههیiاًههشطی الکتههشٍى دس حالههت   iEام ٍ iحالههت 

1)( الکتشیهک تاؿذ. ػهْن حمیمهی تهاتع دی     اص ػهْن   

 ِ کشًٍیههک تههِ  -ی کشاهههشصهَّههَهی تهها اػههتفادُ اص ساتطهه

 [:6-8آیذ]دػت هی

(3)                         






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22

2
1

)(2
1)(








d 

تَاى تش ّای اپتیکی دیگش هاًٌذ ضشیة ؿکؼت سا هیثاتت

الکتشیک هََّهی ٍ حمیمی تاتع دیّای حؼة ػْن

                                                           
1
 Calculation package 

2 Generalized Gradient Approximation 
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-ی ضشیة ؿکؼت تا تاتع دیهختلط تیاى کشد. ساتطِ

 الکتشیک تِ كَست صیش اػت:

(4     )2
2

2
11 ))(())(()(

2

1
)(  n                                                                   

ػْن گزاس تیي ًَاسی ٍ دسٍى  الکتشیک داسای دٍتاتع دی

تاؿذ. گزاس دسٍى ًَاسی ًاؿی اص تحشیک ًَاسی هی

ّای ی الکتشٍىّای حدوی )خزب تِ ٍػیلِپلاػوَى

افضایؾ آسام همذاس هََّهی  2آصاد( اػت. تا تَخِ تِ ؿکل 

تشای ّش دٍ فاص   eV5 الکتشیک دس همادیش کوتش اصتاتع دی

پغ تا تَخِ تِ ؿکل  دّذ.ایي خزب سا تِ خَتی ًـاى هی

ی گاف اپتیکی تشای فاص ّگضاگًَال ٍ استَسٍهثیک اًذاصُ 2

الکتشٍى ٍلت، دس  4/4ٍ  25/5تِ تشتیة  xدس ساػتای 

الکتشٍى ٍلت ٍ دس  85/4ٍ  25/5تِ تشتیة  yساػتای 

الکتشٍى ٍلت تِ دػت  9/5ٍ  55/5تِ تشتیة   zساػتای 

 آهذ.
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 ب                                        

 الکتشیک الف: ّگضاگًَال،: ًوَداس ػْن هََّهی تاتع دی2ؿکل 

 ب: استَسٍهثیک                         

 

گزاسّای تیي ًَاسی تِ دٍ لؼوت گزاسّای هؼتمین ٍ 

ؿًَذ، دس ٍالع گزاس تیي ًَاسی تمین تمؼین هیغیشهؼ

ّای خزب اػت. افضایؾ دس تخؾ ًاؿی اص تحشیک دس لثِ

 eV5 ّای تالاتش اص الکتشیک دس اًشطیهََّهی تاتع دی

ی خزب اػت. لاصم تِ یادآٍسی اػت حاکی اص ایي پذیذُ

الکتشیک ّای اپتیکی اص ػْن هََّهی تاتع دیتوام کویت

ّای اپتیکی دیگش هاًٌذ ضشیة . ثاتتآیٌذتِ دػت هی

ّای هََّهی ٍ حمیمی تَاى تش حؼة ػْنؿکؼت سا هی

الکتشیک تاتع دی الکتشیک هختلط هحاػثِ کشد. ثاتت دی

 3اػتاتیک دس فشکاًغ حذٍد كفش تا تَخِ تِ ؿکل 

تِ  x ،y  ٍzًوَداس )الف( تشای فاص ّگضاگًَال دس ساػتاّای 

تاؿذ کِ هی 62/1ٍ  12/2، 12/2تشتیة داسای همادیش 

( تِ تشتیة 4ی )ضشیة ؿکؼت اػتاتیک آى طثك ساتطِ

چٌیي تا تَخِ تِ ؿکل تاؿذ، ّنهی 27/1ٍ  45/1، 45/1

الکتشیک ًوَداس )ب( تشای فاص استَسٍهثیک ثاتت دی 3

تِ  x ،y  ٍzاػتاتیک دس فشکاًغ حذٍد كفش دس ساػتاّای 

تاؿذ کِ یه 86/1ٍ  12/2، 21/2تشتیة داسای همادیش 

(  تِ تشتیة 4ی )ضشیة ؿکؼت اػتاتیک آى طثك ساتطِ

 تاؿذ.هی 36/1ٍ  45/1، 48/1
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 ب           

الکتشیک الف: ّگضاگًَال، ب: : ًوَداس ػْن حمیمی تاتع دی3ؿکل 

 استَسٍهثیک

تشسػی تیـتش خَاف اپتیکی کلؼین دس اداهِ تِ هٌظَس 

ّا تِ تشیي کویتکشتٌات تاتع اتلاف اًشطی کِ یکی اص هْن

 هٌظَس تشسػی خَاف هاکشٍػکَپی ٍ هیکشٍػکَپی
تشای ّش دٍ فاص  4تاؿذ هحاػثِ ٍ دس ؿکل خاهذات هی
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ًـاى دادُ ؿذُ اػت. ایي تاتع هتٌاػة تا احتوال اتلاف 

ى دس حال عثَس اص اًشطی دس ٍاحذ طَل تشای یک الکتشٍ

تشیي للِ دس ًوَداس تاتع اتلاف اًشطی هحیط اػت. ؿاخق

گش ؿَد کِ تیاىی پلاػوًَی ؿٌاختِ هیتِ عٌَاى للِ

ّای خوعی چگالی تاس الکتشًٍی اػت. دس یک تشاًگیختگی

-تلَس اهکاى ٍخَد چٌذ للِ پلاػوًَی ٍخَد داسد. ّواى

ًَال تیـیٌِ پیذا اػت تشای فاص ّگضاگ 4گًَِ کِ اص ؿکل 

( تشای eV45/10  ٍeV3/13) eV45/10  ٍeV3/13دس 

Eloss-x (Eloss-y) تشای  4/15 سٍ دEloss-z  ،ٍخَد داسد

چٌیي اص ؿکل پیذاػت کِ تشای فاص استَسٍهثیک ّن

eV7/10  ٍeV5/13 (eV65/10  ٍeV5/13 )تیـیٌِ دس 

ٍخَد  Eloss-zتشای  95/15( ٍ دس Eloss-y)Eloss-xتشای 

ّای پلاػوًَی دس ایي ًماط چٌذاى ّن دٍس ٍخَد للِداسد. 

ّای حمیمی ٍ اص اًتظاس ًیؼت، صیشا دس ایي ًماط لؼوت

 الکتشیک همادیش تؼیاس کَچکی داسًذ.هََّهی تاتع دی
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 ب                               

 : طیف اتلاف اًشطی الف: ّگضاگًَال، ب: استَسٍهثیک4ؿکل      

 نتایج
اًذاصُ ضشیة ؿکؼت اػتاتیک ٍ گاف ًَاسی هحاػثِ ؿذُ 

تِ کاس تشدُ ؿذُ ػاصگاسی  GGA تا اػتفادُ اص تمشیة

خَتی تا ًتایح تدشتی ٍ ًظشی داسد. ًتایح تِ ّوشاُ ًتایح 

 اػت:آهذُ  1دیگشاى دس خذٍل 
 

 : ضشیة ؿکؼت ٍ اًشطی گاف اپتیکی تا اػتفادُ اص تمشیة1خذٍل 
GGA 

 
نتایج  GGA تقریب

 دیگران

x  54/1 45/1[9]ضریب شکست فاز هگساگونال در راستای  

 x  54/4 4  [4]گاف اپتیکی فاز هگساگونال در راستای

 x 55/1 26/1[9]ضریب شکست فاز ارتورومبیک در راستای 

 x  5.5 5.6[4]فاز ارتورومبیک در راستایگاف اپتیکی 
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